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ИССЛЕДОВАНИЕ МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ  
ПЕРЕРАСПРЕДЕЛЕНИЯ СВОБОДНОГО ОБЪЕМА В ГЦК-КРИСТАЛЛЕ  
ПРИ ВНЕШНЕМ ВОЗДЕЙСТВИИ 
Методом молекулярной динамики проведено исследование влияния 
внешнего воздействия на процесс структурных изменений, происходящих 
в обедненной зоне кристалла с ГЦК-решеткой. Исследование моделируе-
мой структуры показало, что избыточный свободный объем растворяется 
в межзеренных границах. После генерации ударных волн доля растворен-
ного свободного объема снижается, и он локализуется в области генериро-
вания в виде нанопор.
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RESEARCH BY THE METHOD OF MOLECULAR DYNAMICS 
 OF REDISTRIBUTION OF FREE VOLUME IN THE FCC CRYSTAL  
WITH EXTERNAL INFLUENCE 
The molecular dynamics method is used to study the effect of external influenc-
es on the process of structural changes occurring in the depletion zone of a crys-
tal with an fcc lattice. The study of the simulated structure showed that the excess 
free volume dissolves in the grain boundaries. After the generation of shock waves, 
the fraction of the dissolved free volume decreases, and it is localized in the gener-
ation region in the form of nanopores.
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О бласть повреждения твердого тела, образуемая в результате про-хождения каскада атомных соударений при радиационном воз-
действии, имеет неравномерное распределение атомов. При этом центр 
данной области представляет собой обедненную зону, окруженную 
множеством атомов, смещенных из равновесных положений. После-
дующая эволюция обедненной зоны в процессе структурной релак-
сации успешно исследуется методами компьютерного моделирова-
ния, чему посвящены серии различных работ. В большинстве работ 
не учитывается факт генерации в кристалле ударных волн, возникаю-
щих из-за несоответствия времени термализации атомных колебаний 
в некоторой конечной области и времени отвода от нее тепла [1]. Рез-
кое расширение перегретой области порождает ударную волну. Как 
показали наши прошлые исследования, данные волны могут оказы-
вать значительное влияние на процессы образования, кластеризации 
и миграции дефектов [2–8]. В работе приведены результаты исследо-
вания структурных изменений, происходящих в ГЦК-кристалле, со-
держащем высокую концентрацию вакансий, при генерации в нем 
ударных волн.
Исследование проводилось с помощью метода молекулярной ди-
намики, в котором рассматривается система взаимодействующих ча-
стиц и их движение описывается классическими дифференциальными 
уравнениями Ньютона. Для интегрирования уравнений использовал-
ся скоростной метод Верле с шагом 5 фс. Межчастичное взаимодей-
ствие при моделировании описывалось с помощью потенциала, рас-
считанного с помощью метода погруженного атома. Для визуализации 
структуры применялась программа [9].
Проведенное исследование показало, что при 15 %-ой концентра-
ции вакансий наблюдается локальная аморфизация в объеме модели-
руемого кристалла. При более значительном разогреве с последующей 
закалкой путем сведения скоростей атомов к нулю наличие избыточ-
ного свободного объема способствует образованию зеренной структу-
ры (рис., а). Дальнейшее увеличение создаваемых вакансий приводит 
к образованию пор в кристалле. Под воздействием волн наблюдается 
укрупнение зерен и при этом распределенный свободный объем на-
чинает локализоваться в области генерации волн (рис., б).
Расчеты показали, что, например, после прохождения по расчетной 
ячейке, содержащей 15 %-ую концентрацию вакансий, пяти ударных 
волн, генерируемых с интервалом 3000 вычислительных шагов, при 
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температуре 600 К, 900 К и 1200 К содержание растворенного свобод-
ного объема уменьшается на 3,74 %, 4,69 % и 6,73 % соответственно.
 
   а       б 
 
 Рис. 1. Структура моделируемого кристалла (n = 15 %, T = 1200 К) 
после релаксации: 
а — без генерации ударных волн; б — после прохождения пяти ударных волн 
Таким образом, прохождение ударных волн по сформированной 
в обедненной зоне поликристаллической структуре способствует 
уменьшению доли растворенного на межзеренных границах свобод-
ного объема, в том числе путем его локализации в виде пор.
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